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Для одноименных значения величин hAA и hВВ для компонентов А и В 
определяются с помощью формул Хейринга, согласно которой теплота 
сублимации чистого металла равна: 
00,5
А
суб AAH N Z h    ,                               (2) 
где N – число атомов в кристалле, 
Z – координационное число, 
hAВ – энергия, приходящаяся на одну связь АА. 
В результате выполненного компьютерного анализа установлен-
ной аналитической зависимости теплоты сублимации металлических 
элементов от концентрации валентных электронов. Учитывая элек-
тронную природу взаимодействия атомов компонентов в растворе, по-
лученная зависимость использовалась для расчета теплот сублимации 
двойных растворов на основе железа. На основе полученных результа-
тов удельная энергия образования свободной поверхности и границ зе-
рен определялась как суммарная энергия разрыва парных связей, при-
ходящихся на 1 см2. 
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Охрупчивание металлов и сплавов является одним из наиболее 
опасных негативных явлений, которое может являться причиной вне-
запного неконтролируемого разрушения элементов конструкций. Фак-
торы, вызывающие это явление весьма разнообразны и их можно раз-
делить на две группы. К первой относятся факторы, связанные со 
структурой и составом фаз металлов и сплавов, а ко второй группе 
внешнего характера, обусловленные видом механического воздейст-
вия, а также влиянием химических и физических процессов. Согласно 
современным представлениям хрупкое разрушение обусловленное 
действием нормальных растягивающих напряжений в определенных 
кристаллографических плоскостях. 
В соответствии с макроскопической теорией такой вид разруше-
ния классифицируется как отрыв. С позиций микроскопической трак-
товки разрушение в этих условиях путем образования зародышевой 
трещины и последующего его роста. 
Между тем, современная теория разрушения базируется на допу-
щении, что в реальных кристаллах всегда присутствуют искажения 
решетки, которые при благоприятных условиях могут являться заро-
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дышами трещин, способных к росту при некотором напряжении  S, 
превышающим критическое значение Sкр. В таких условиях, SSкр ско-
рость роста трещины соответствует 0,4-0,5 скорости распространения 
звука в материале конструкции. 
Уровень критического напряжения, при котором идет процесс 
разрушения оценивается исходя из допущения, что в условиях дейст-
вия нормальных напряжений в идеальном кристалле напряжение, при 
котором происходит его разделение на две части в одной плоскости 
равно Sот= 2/а, где а- межатомное расстояние,  - удельная поверх-
ностная энергия. Величина Sот  на несколько порядков превышает 
прочность реальных материалов. В связи с этим в теории разрушения 
Гриффитса учитывается наличие в реальных кристаллах микродефек-
тов, обуславливающих концентрацию напряжений и соответствующее 
повышение уровня деформации вокруг дефекта. Для субмикротрещи-










где S – действующие напряжение 
      Е – модуль упругости 
      Если эта энергия расходуется на увеличение поверхности 
трещины, то необходимая для этого энергия составит 
4W c   , 
где  - удельная поверхностная энергия. 











Из этого выражения следует, что склонность материала к хрупко-
му разрушению зависит от модуля его упругости Е, удельной поверх-
ности , размера зародышей трещин С. 
Из приведенного выражения следует, что стойкость конструкци-
онного материала к хрупкому разрушению зависит от физических ха-
рактеристик, а также структурного состояния. Очевидно, что возмож-
ность повышения устойчивости к хрупкому разрушению связана с 
воздействием на параметры Е и  за счет изменения химического со-
става материала и его микроструктуры путем термической обработки. 
Однако в настоящее время в литературе отсутствуют систематические 
данные о влиянии химического состава на эти параметры, поэтому не 
представляется возможным использование  уравнения Гриффитса при 
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выборе составов для реальных сплавов. В связи с этим в выполненной 
работе предложена методика расчетного определения параметров Е и 
 двойных Fe+Ме сплавов на основе электронных характеристик эле-
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Исследованию влияния структурных параметров стали (размера 
зерна, морфологии, химического состава и свойств фазовых состав-
ляющих, а также зернограничных адсорбционных эффектов) на меха-
нические свойства, особенно ударной вязкости, уделяется большое 
внимание. Известно, что важную роль в обеспечении высокого уровня 
свойств этого параметра играет выбор оптимальной композиции леги-
рующих и микролегирующих компонентов. В настоящее время эта 
проблема в каждом конкретном случае решается на основе эмпириче-
ского подхода без учета атомных параметров элементов и характера 
межатомного взаимодействия. В твердых металлических растворах, 
содержащих элементы с различными электронными характеристика-
ми, межатомное взаимодействие осуществляется с участием 3 видов 
химической связи (металлической, ковалентной,  ионной). Доля каж-
дой составляющей зависит от электронных характеристик и концен-
трации каждого компонента.  
Ковалентная и ионные связи, в отличие от металлической, явля-
ются направленными и характеризуются более высокой прочностью и 
обуславливают более высокую хрупкость кристаллических материа-
лов. Ковалентная связь осуществляется   путем гибридизации электро-
нов на различных уровнях , ионная является результатом перехода 
электронов между атомами элементов с различной отрицательностью. 
Парная межатомная связь атомов А и В определяется соотношением  
 
2
1,3AB A Bh      
где А и В – электроотрицательности атомов А и В. Исходя из 
модели парного взаимодействия  для кристалла , состоящего из N0 
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